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SCATTERING OF LOW ENERGY ELECTRONS BY METAL 
CLUSTERS 
ABSTRACT 
A theoretical study of the xesponse of neutral and ionized metal clusters to 
the impact of slow electrons (up to 5 eV) is presented. An analysis of the elastic 
scattering produced by Na,, (n =8, 20 and 40) and Na& targets is performed. 
The total cross section for the neutral cluster presents resonances related with the 
existence of quasi-bound states when studied as a function of the incident energy. 
For the ionized cluster, the ratio of the calculated differential cross section to the 
Rutherford cross section, at energies near and far from the energy of a resonance 
are studied. An evaluation of inelastic transition amplitudes corresponding to 
particle-hole'excitations in the clusters Na, (n =8 y 20) and Na; (n =9 y 21) 
is also performed using the Distorted Wave Born approximation. Also here, the 
cross sections present resonances at incident energies associated to quasi-bound 
states of the incident electron in the incoming and/or outgoing channels. 
RESUMEN 
Se presenta un estudio te6rico sobre la respuesta que exhiben 10s agregados 
metilicos neutros e i6nicos frente al impact0 de electrones de baja energia (hasta 
5 eV). Se analiza la dispersi6n elistica provocada por blancos de Na,, (n =8, 20 
y 40) y Nak. En 10s casos de agregados neutros las secciones eficaces totales 
en funci6n de la energia incidente muestran resonancias relacionadas con la ex- 
istencia de estados cuasi-ligados del electr6n incidente. Para el caso i6nico se 
estudian 10s cocientes entre las secciones eficaces diferenciales calculadas y las 
secciones eficaces de Rutherford, a energias que estdn cerca y lejos de una energia 
de resonancia. Tambidn se realiza una evaluaci6n de las amplitudes de transici6n 
inelisticas correspondientes a excitaciones de tip0 particula-agujero en 10s agre- 
gados de Na, (n =8 y 20) y Na: (n =9 3 21), empleando la aproximacidn de 
ondas distorsionadas de Born. Aqui tarnbiin las secciones eficaces totales presen- 
tan resonancias a ciertas energias incidentes asociadas con estados cuasi-ligados 
del electhn incidente en 10s canales a t i c o s  de entrada y/o en 10s de salida. 
RESUMEN 
Se presenta un estudio t&rico aobro la respuesta que exhiben 10s agregados 
metficos neutros e i6nicos frente a1 impact0 de electrones de baja energia (hasta 
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y 40) y Na&. En 10s casos de agregados neutros las secciones eficaces totales 
en funci6n de la energia incidente muestran resonancias relacionadas con la ex- 
istencia de estados cuasi-ligados del electrhn incidente. Para el caso ihnico se 
estudian 10s cocientes entre las secciones dcaces diferenciales calculadas y las 
secciones eficaces de Rutherford, a energias que e s t h  cerca y lejos de una energia 
de resonancia. Tambiin se realiza una evaluacidn de las amplitudes de transicicin 
ineldsticas correspondientes a excitaciones de tip0 particula-agujero en 10s agre- 
gados de Na,, (n =8 y 20) y NG (n =9 y 21), empleando la aproximaci6n de 
ondas distorsionadas de Born. Aqui tambihn las secciones eficaces totales presen- 
tan resonancias a ciertas energias incidentes asociadas con estados cuasi-ligados 
del electhn incidente en 10s canales elkticos de entrada y/o en 10s de salida. 
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Los agregados at6micos son conglomerados de Atomos idhnticos cuyo n h e r o  
puede ir desde unas pocas unidades hasta miles de ellos o mils. Representan, por lo 
tanto, una forma de materia intermedia entre 10s Btomos y mol6culas aislados y 10s 
s6lidos. Una de las principales caractedsticas de 10s agregados at6micos radica en 
el hecho de que sus propiedades varian de acuerdo con el nlimero de particulas que 
10s componen. Esta cualidad 10s ha transformando en una herramienta apropiada 
para analizar la evoluci6n de 10s sistemas a medida que las particulas se aglomeran 
hasta llegar a la formaci6n de un s6lido extendido. La fisica de 10s agregados 
at6micos adquiri6 un renovado inter& en estas dltimas dkcadas con el surgimiento 
de las tCcnicas de laboratorio que permiten producirlos en forma gaseosa a partir 
de vapores de componentes elementales. Un tip0 particular de estos agregados 
lo constituyen 10s llamados agregados metdicos, formados por Btomos de ciertos 
metales. De entre todos ellos, este trabajo se dedicarti al compuesto por Btomos 
de sodio. 
Fue en el aiio 1984 cuando W. Knight[l] y colaboradores midieron las abun- 
dancias relativas de agregados de sodio con distinto nlimero de Btomos y encon- 
traron que agregados con determinados nlimeros de componentes N = 8,20,40,58 
y 92 eran especialmente abundantes. La explicaci6n de la existencia de estos 
"ntimeros miigicos" se debe a que para estos agregados 10s electrones de valencia 
conforman un sistema de electrones deslocalizado sometido al potencial de campo 
medio resultante de la interacci6n de 10s muchos cuerpos involucrados en el prob- 
lema. Para dicha situacidn 10s niveles de energia de estos electrones se organisan 
en capas, las cerradas dan lugar a nrimeros miigicos en forma similar a lo que 
sucede en 10s nticleos at6micos y en 10s propios Momos. Como consecuencia, la 
mayoria de las descripciones tdricas de la estructura de 10s agregados metiilicos 
parten de un modelo de capas en el cual 10s electrones (al igual que 10s nucleones 
en el nhcleo) se mueven independientemente en un campo medio. Este campo 
medio tiene una dependencia espacial similar (11 campo promedio nuclear, aunque 
las escalas de espacio y energias son diferentes. Se debe destacar ademb, que si 
bien existen analogias entre 10s agregados at6micos y 10s n6cleos y dtomos, estos 
tres sistemas se diferencian en sus tamaiios. Por otra parte, 10s agregados pueden 
estar cargados o ser neutros mientras que la carga nuclear es siempre positiva. 
Ademds la carga positiva del agregado se halla distribuida en todo el volumen 
del mismo mientras que en 10s dtomos se encuentra concentrada en el centro. 
El esquema descripto de particula independiente para 10s electrones de va- 
lencia en 10s agregados metficos ha probado ser un modelo muy htil para la 
interpretacidn de una amplia variedad de experimentos[2, 31. De hecho, las es- 
tabilidades, 10s nhmeros mdgicos y potenciales de ioniza&n son algunas de las 
magnitudes que han sido predichas y reproducidas razonablemente por teorias 
basadas en la descripci6n del modelo de capas. Otra clase de experimentos estdn 
constituidos por la absorci6n de fotones por agregados. Estos experimentos que 
permiten estudiar y analizar las polarizabilidades y fiecuencias de resonancia de 
plasm6n[4], han mostrado la necesidad de una teoria que refine a la campo medio. 
A1 igual que en la fisica at6mica y molecular donde se observ6 que 10s poten- 
ciales desarrollados tdricamente podian estudiarse y corregirse a travds de las 
secciones eficaces experimentales de dispersi6n de electrones u otras particulas, 
tambiCn la colisi6n de electrones de baja energia puede emplearse para explorar 
la estructura del agregado. El presente trabajo se propone conocer te6ricamente 
la inf0rmacid.n que podria extraerse de este tip0 de experimentos que abn no han 
sido realizados. Por lo tanto, se estudiarai tebricamente la respuesta que exhiben 
10s agregados metdicos frente al impact0 de electrones de baja energia. 
Aqui se analizardn las dispersiones provocadas por blancos de sodio (metal 
monovalente) con capas cerradas de electrones de valencia que resultan, en conse- 
cuencia, esfdricamente sim6tricos. Para describir la interacci6n coulombiana entre 
electrones e iones emplearemos el modelo esfCrico de "jalea", donde 10s electrones 
de valencia se mueven en el campo generado por 10s iones cargados positivamente; 
este modelo supone que la carga eldctrica positiva de estos iones estd distribuida 
uniformemente en el volumen del agregado. 
Nos concentraremos primer0 en el estudio cudntico de colisiones elkticas de 
electrones de baja y muy baja energia por agregados neutros e i6nicos a travds 
de la resoluci6n de la correspondide ecuaci6n de SchrCidinger. Emplearemos 
principalmente como potencial efedvo de interacdn a1 que se obtiene a trav6s de 
las ecuaciones de Khon-Sham en la Aproximadn de la Densidad Local (LDA) al 
que se agrega un p.otencial de polar iadn provocado por la presencia del e l e c t h  
incidente. El potencial total se descriBid en el capitulo 11, donde se analizad la 
dispersi6n eldstica de electrones con megias de haeta 5 eV por agregados neutros 
de Na, (n = 8, 20 y 40). Se a n d i d ,  en funci6n de la energia incidente, 10s 
desfasajes de las ondas parciales compondientes al movimiento relativo y las 
secciones eficaces diferenciales y totales. 
Se presentarti tambidn una extensi6n del formalismopara el estudio de blancos 
i6nicos que se aplicarri a1 agregado de Na;. Este se halla constituido por un 
agregado de N h l  a1 que le falta un electrdn de valencia. Debido a que en este caso 
10s potenciales considerados present= una componente coulombiana de alcance 
infinito y la secci6n eficaz total, en consecuencia, se hace infinita se analizan 
10s cocientes entre las secciones eficaces diferenciales y las de Rutherford y 10s 
desfasajes de las ondas parciales. 
A bajas energias incidentes, la dispersi6n elistica serB el proceso dominante, 
pero a medida que crece la energia puede ocurrir que el electr6n sufra una dis- 
persi6n ineldstica que hace que la encrgia cindtica de salida varie. De entre 10s 
distintos tipos posibles de dispersi6n ineldstica se estudiardn aqui, las vinculadas 
a excit aciones de tip0 particula-agujero. Estas ocurren cuando, como consecuen- 
cia de la colisihn, un electr6n de valencia es promovido desde un nivel por debajo 
del de Fermi a uno ligado por encima de 4. Las amplitudes de transici6n y las 
secciones eficaces correspondientes a este tip0 de proceso se e v a l u k  empleando 
el mdtodo de la aproximaci6n de Born con ondas distorsionadas (DWBA). Se 
presentartin en el capitulo I11 el formalismo desarrollado para analizarlas y 10s 
resultados hallados para 10s agregados de Na, (n = 8 y 20) y Na;t (n = 9 y 21). 
Se estudian aqui tambidn las modificaciones que introducen en el formalismo 10s 
efectos de intercambio entre el electdn incidente y 10s electrones de valencia del 
agregado y 10s resultados hallados para el Nas. 
En el capitulo IV se presentan las conclusiones obtenidas y en el Apdndice se 
da un breve resumen de 10s programas desarrollados para evaluar las dispersiones 
elkticas e inelisticas y de 10s rnQtwk de dculo  empleados en ellos. 
11.1 FORMALISM0 PARA LA DISPERSION ELASTICA 
Se estudia aqui el problema de la dispersidn eliistica s&da por un electdn 
incidente a causa de la presencia de un agregado metfico. kste es un problema de 
muchos cuerpos en el cud el electrdn interachia con cada una de las particulas que 
forman el agregado. El mktodo mG comiin para tratar este tip0 de situaciones 
es a travbs de una aproximacidn de campo medio, en la cud las interacciones son 
reemplazadas por un potencid efectivo. En este caso, en que el proyectil es un 
electnjn que incide a bajas energas y el blanco un agregado metfico esfgrico, 
la interaccihn se representarti a travtis de un potencial real dependiente ~610 de 
la coordenada relativa entre el eleddn y el centro del agregado. En el presente 
trabajo se empleari principalmente como potencial efectivo de interaccidn al que 
se obtiene a partir de las ecuaciones de Kohn-Sham [5] en la Aproximacidn de la 
Densidad Local (LDA) que se describirti en 11.1.1. 
De acuerdo con la meciinica cuhtica, el estudio de las colisiones entre dos 
cuerpos involucra la resolucihn de la ecuacidn de Schriidinger del sistema. En 
el sistema de coordenadas de centro de masas (C.M.), donde el problema queda 
reducido a1 de una particula de masa reducida p fiente a un potencial efectivo 
Kot(3, resulta 
donde es x la funcidn de onda del movimiento relativo y E la energia en el C.M. 
En este caso particular en que la psrticula incidente es un electrdn de masa, 
me, mucho menor que la del blanco, m,, constituido por un agregado metaco, 
rn rn 
- me, rnientras que E = EerneYrna - E., siendo encontramos que p = 
E, la energia del electdn incidente. La resolucidn de la ec.(l) permitirii h d a r  
las funciones de onda del movimiento relativo cuyo comportamiento asintdtico 
se relaciona con las secciones eficaces que queremos conocer. Se emp ledn  en 
10s cdculos y en la descripci6n dd ptencial unidades at6micas (u.a.) en las 
cuales A = me = e = 1, donde e en d valor absoluto de la carga del electdn y 
A es la constante de Planck dividida gor 21r. La unidad atdmica de longitud es 
el radio de Bohr a, = $ = 0.53A y la unidsd de mergia es 5 = 2 Rydberg 
(1 Ry = 13.6 eV). 
11.1.1 EL POTENCIAL EFECTIVO 
En 10s casos que se estudian, 10s blancos s e r b  agregados de sodio esf6ricamente 
simdtricos con capas cerradas de dectrones de valencia. Dichos electrones se 
mueven en el campo medio generado por 10s centros i6nicos positivos. Para la 
interacci6n coulombiana entre 10s iones y 10s electrones de valencia usaremos el 
modelo denominado de "jalea" en el que se reemplaza la distribuci6n de carga de 
10s centros i6nicos por un fondo uniforme positivamente cargado constante sobre 
el volumen del agregado. En este modelo el radio del agregado estti dado por 
Rj = T , N ~ / ~ ,  siendo N el niimero de Btomos que lo forman y su densidad de 
carga positiva por p~ = (9) $e(r - RJ) ,  donde T, es el radio de Seitz-Wigner 
(4 a, para el Nu) y w es el n h e r o  de electrones de valencia (1 en el caso del 
Na). Dicho fondo positivo acttia como un potencial externo sobre 10s electrones 
de valencia cuyas propiedades se determinan en el marco de la aproximacidn de 
la funcional de la densidad. Esta aproximacidn supone que la energia total del 
agregado es una funcional de la densidad electdnica [6] y en el ctilculo del poten- 
cial emplearemos la funcional de la densidad de carga electdnica de Kohn-Sham 
[TI : 
Describiremos 10s tCrminos que aparecen en la ecuaci6n (2): T[pj es la densidad 
de energia cindtica, EJ es la energia electrostcitica asociada al fondo de 'jalean. 
Esta dtima no depende de la densidad dectr6nica pero se incluye para que E[p] 
represente la energia de ligadura total del agregado. Su expresibn, dentro del 
modelo esfdrico de "jalea" , es: 
El tercer tirmino de la ec.(2) rqmwnta la interacci6n coulombiana entre la 
densidad electr6nica y el fondo po&tivo, donde para calcular el potential i6nico 
positivo VJ, se toma el que proviene de uxia esfera uniformemente cargada resul- 
tando: 
El cuarto tirmino de la ec.(2) es el tCrmino que describe la interacci6n coulom- 
biana directa entre 10s electrones de dencia:  
El filtimo tirmino de la ec.(2) E&] ee la densidad de energia de intercambio 
y correlacidn, que da cuenta de la atenuaci6n de la carga electdnica alrededor 
de un electrdn particular debido a la repulsi6n coulombiana y al principio de 
exclusidn. Dada la dificultad de evalttar este tirmino se recurre usualmente a 
funcionales aproximadas resultando la d s  simple, la que hace uso de la aproxi- 
maci6n de la densidad local (LDA). En ella la parte de intercambio se calcula en 
la aproximacidn de Slater [8] 
mientras que para la parte de correlacidn se emplea comunmente la aproximacidn 
de Gunnarsson y Lundqvist [6, 91 dada por: 
donde la energia de correlacidn por plucticula efL es: 
y r.(p) = (3/47rp)'lS. con x = ,,., 
La funcional de la ec.(2) tiene su &mo variacional cuando es evaluada en la 
densidad exacta del estado fundameatd, es decir, cuando se resuelve la ecuacidn 
variacional: 
usando multiplicadores de Lagrange pask fijar el n h e r o  de particulas como 
Con el objetivo de evitar la dificultad de h d a r  explicitamente una funcional de 
la densidad para la energia cinktica, Koihn y Sham propusieron escribir la densidad 
electr6nica en tirmino de funciones de onda de prueba de particula individual 
443, sumando sobre todos 10s estados ocupados del estado fundamental 
con lo cual la densidad de energilk cin6fics se expresa 
De esta manera el potencial de c a p o  medio puede hallarse a travis del prin- 
cipio variacional derivando con respecto 6 las &(+) y con la condici6n adicional de 
que estin normalizadas. El m6todo dewripto conduce a una serie de ecuaciones 
llamadas de Kohn-Sham: 
donde f' es el operador de energia cinNica y ED*(+) estd compuesto por tres 
tirminos: 
con 
Debido a que VH y V, depend- dn la densidad P(?) las ecuaciones de Kohn- 
Sham no son lineales en 443 y d e b s  resolverse por iteracidn hasta obtener la 
auto-consistencia. 
Entre VH y VJ se produce un qmntallamiento (que resulta total cuando se 
emplea para p ( 3  la misma distrih& uniforme que para la "jalean de 10s iones 
positivos). Como consecuencia de dieb apantallamiento, la contribuci6n de inter- 
cambio y correlacidn constituye la w e  mds importante del potencial de campo 
medio. 
Por otra parte, en 10s procesos de colisi6n entre electrones y agregados, estos 
liltimos responden al campo generado por el electdn incidente a t rads de una 
distorsi6n en su densidad de carga. Como consecuencia, se induce en el agregado 
una polarizaci6n eldctrica @ (mommto dipolar elMrico por unidad de volumen), 
que resultard , para un medio isdtropo y homogheo, paralela al campo eldctrico: 
P = aZ?, donde a es la polarizabili1id.d dipolar atdtica. Esta redistribucidn de 
cargas en el agregado genera un potencid de polariaacidn de interaccidn que debe 
agregarse al campo medio VLD~. Para describir este t C d n o  adicional de segundo 
orden usualmente se utiliza en fisica atdmica la aproximacidn de Buckingham 
[lo, 111, aproximacidn que adoptaremos en el presente trabajo: 
donde d es un pardmetro de "corten que ser6, en nuestro caso, del orden del 
tamaiio del agregado, cuyo efecto se andizad mds adelante. Debido a las unidades 
at6micas empleadas en (15), ea = 1. 
Por lo tanto el potencial total de interaccibn para la dispersi6n estard dado 
por: 
El tdrmino VLDA(F) se obtiene siguiendo el formalismo descripto mediante un 
programa de cdculo independiente (ver ap6ndice) del que determina la s e d n  
eficaz de dispersi6n. 
11.1.2 AMPLITUD DE DISPERSI~N Y S E C C I ~ N  EFICAZ ELASTICA 
Para capas cerradas el potential descripto es esfhricamente simktrico, es decir 
~610 depende de la masnitud T del vector r' que une el centro de fuerzas con 
el electr6n incidente. En radn  de que las fuersas son centrales, el momento 
angular l se conserva y en este caso la8 soluciones x de la ecuaci6n de dispersi6n 
de Schriidinger (1) pueden ser separardas en coordenadas polares esfhricas. Es 
decir, adoptando un sistema de coordenadas esfhrico con el eje z en la direcu6n 
de incidencia y el origen coincidcnte con -el del vector r', la funci6n de onda x 
puede desarrollarse en la base de a d n i c o s  esfhricos Gm(B, 4), autofunciones del 
momento angular, de la siguiente manera: 
Usando el desarrollo anterior obtenemos para la funci6n radial del movimiento 
relativo la ecuaci6n: 
aqui 
(se ha omitido el subindice m pues atr funci6n no depende del mismo debido a la 
simetria polar de las fuerzas), U = 2pVM/li" 2& en u.a. y k = ,&k?/li = 
&!3 en u.a. 
Esta liltima es la ecuaci6n que se resuelve numkricamente hasta un radio de 
empalme donde el valor de U(T) es despreciable; se conocen alli las condiciones de 
contorno que deben cumplir las ff. Dichas condiciones de contorno exigen, para 
potenciales que decaen mhs rtipido que l/r como ocurre con 10s agregados neutros, 
que las soluciones tiendan a combinruones lineales de las funciones esfhricaa de 
Bessel jl(kr) y nf(kr). Es decir, 
donde, si empleamos la expraiin uint6tica de las funciones de Besed, se 
h d a :  
con 
tan 6f(k) = -Bf(k)/Af(k) 
Ademds las ecuaciones (19), (20) y (22) permiten escribir 
Debe notarse que la existencia dc la interaccibn Vtot(q es responsable de 
la presencia de las cantidades Jf(k), llemadas desfasajes. Si la interaccibn no 
existiera la soluci6n ff(k,r) (eq.20) no incluiria eete desfasaje en su expresi6n 
coincidiendo asi con la soluci6n correrpondiente a una paA'cula libre. 
La amplitud de dispersi6n se determine a partir de la expresi6n asint6tica de 
la funci6n de onda x que describe la dispersicin; eeta funci6n incluye una onda 
plana incidente y una onda esfkrica salicnte modulada angula.rmente[lO] 
donde & es el vector de onda en la direcci6n de incidencia y 
- :=(%+I) @(')sen &(k) Pf (cos 8) 
c-0 
Por lo tanto la secci6n eficaz difemacial serd: 
mient ras que la secci6n eficaz tot d l#f$; dada por la integral angular 
En (27), ul(k) es la secci6n eficae parcial cuya obtenci6n depende del conoci- 
miento de 10s desfasajes. 
11.1.3 CALCULO DE LOS DESFASAJES 
Como vimos, el cdculo de las secciones eficaces involucra el conocimiento de 
10s desfasajes, 10s cuales estdn determinados por el comportamiento asint6tico de 
las funciones de onda. Para hallar estos desfasajes, provocados por la presencia 
del potencial efectivo del agregado, se desarroll6 un programa de cdculo que 
resuelve num6ricamente la ecuaci6n de Schriidinger (18) empleando el mdtodo 
Cowell[l2] de integracidn (ver ApCndice). Las soluciones se hallan para cada 
energia incidente y para cada valor del impulso angular l ,  integrando hasta un 
radio mdximo &, donde la influencia del potencial U(T) es despreciable. 
Las condiciones de contorno establecen que la funci6n de onda obtenida num6- 
ricamente Rl y su derivada 3 deben ser continuas, por lo tanto las condidones 
que deben satisfacerse son: 
De (28) y (29) se hallan a travCs de la ecuaci6n (22) 10s desfasajes, que se 
present arin en 11.2. 
i;' 
I I 
AMPLITUD DE DISPEMI~N PARA AGREGADOS I~NICOS 
Para clusters de capas cerradas ibnicos positivos (aquellos a 10s que les falta un 
electrdn de dencia) ,  permanece m a  oantribucidn coulombiana de raago infinito 
en el potencial promedio que decae cwmo l/r. Por lo tanto, cuando T + oo 
este tkrmino coulombiano domind  en la ecuacidn (18) y como consecuencia las 
funciones de onda radiales tenderdn, asintdticamente, a combinaciones lineales de 
las funciones esfkricas de Coulomb regular- e irregulares Ft y Gt, soluciones de 
la ecuacidn de dispersi6n cuando d l o  existe potencial coulombiano: 
fc(k, T) ' -  [At(k)J"t(b) + & ( k ) ~ t ( ~ ) ]  
La relacidn anterior puede reescribirse 
donde H: = ezp(~iq){Fc f iGt} , At = c$ + & y es el desfasaje de 
Coulomb. El desfasaje adicional so debe a las componentes de corto alcance y 
de polarizaci6n del potencial. Este dedasaje puede hallarse aplicando la condici6n 
de continuidad de la funci6n y su ddvada en el radio m h m o  hasta donde se 
resuelve numkricamente la, ec. (18) 
donde 
tan &(A) = -$(k)/Al(k) (33) 
La amplitud de dispersi6n general ahora results: f (0) = f.(B) + f (B), donde 
f,(B) es la amplitud de dispersi6n coulambiana 
e a i o ~  -+log(sen( f B)) f c (@)  = - I )  2keen( $3) 
mZ Z e2 con = ++ = (en u.a.) y 
Para el caso de agregados ionis* % expresi6n a ser evaluada es el cociente: 
# 
ya que para estos blancos ioni5adsa~,&dn dicaa total diverge. En 11.3 y 111.4 
se presentan chlculos apedficos & h mrrimientos 2. 
11.2 RESULTADOS DE LA DISPERSI~N ELASTICA PARA AGREGA- 
DOS NEUTROS 
En la figura 1 se muestran 10s potenciales de interaccidn calculados mediante 
las ecuaciones descriptas en 11.1.1 mlis la barrera centn'fuga para 10s sistemas 
e- - Nu, (n = 8,20 y 40) (lineas continuas). Las lineas de rayas corresponden 
a1 potencial sin la c0ntribucid.n del tQmino de polarisacidn para C = 0. El valor 
de la po1arizacid.n a fue tomado de resultados experimentales [13]. En estas 
figuras se observa, para C > 0, la existencia de barreras que podrian dar lugar 
a estados cuasi-estacionarios. Estos se manifestadan a travds de resonancias 
en las secciones eficaces cuando la energia incidente se aproxime a la energia 
de dichos estados metaestables. Se muestran, en las mismas figuras, las energias 
correspondientes a 10s estados ligados (polarisaci6n incluida), que serin relevantes 
en el estudio de la dispersi6n inelistica que se realizar6 en el capitulo siguiente. 
Los desfasajes 6c de las ondas parciales en funci6n de la energia incidente 
obtenidos para cada sistema de acuerdo a ec. (23),(28) y (29) se presentan en 
la figura 2. A grandes energias todos 10s desfasajes convergen (el gran rango de 
energias fue seleccionada ~610 para mostrar esta convergencia), mientras que a 
pequeiias energias su valor limite es nc?r siendo nl el n h e r o  de estados ligados 
de momento angular C del sistema (Teorema de Levinson[lO]). Como puede verse 
de la fig. 2 para el Na8 hay dos estados ligados s, dos p y uno d; para el Nuzo 
hay tres estados ligados s, tres p, dos d, dos f ,  uno g y uno h y para el Nulu, hay 
cuatro estados ligados s, tres p, tres d, dos f ,  dos g,  uno h y uno i .  
Una caracten'stica de una energia de resonancia es un rhpido increment0 en 
T del desfasaje sobre un pequeiio interval0 de energia. Esto puede observarse, 
claramente en la fig. 2, para el N* aka d = 4 a E, - 0.63 eV, para el Nulo en 
C = 6 a E, - 1.09 eV y para Nars en E = 8 a E, - 1.45 eV 
Las secciones eficaces elisticas fotacs en fanci6n de la energia del electdn 
incidente para estos sistemas se pmmatea en la figura 3, donde tambikn se graf- 
ican las contribuciones parciales d Q b 3 h  a cada momento +ar. Las figuras 
muestran una rica estructura que pu& relacionarse con el comportamiento de 
10s desfasajes. 
En el Na8 (fig. 3.a) la secci6n dkas total en funcibn de la energia incidente 
permite distinguir dos mfimos bien debidos. El que se halla alrededor de 
0.63 eV corresponde a la resonancia en C = 4 antes descripta; el que aparece 
aproximadamente a 0.07 eV se debe a un estado cuasi-estacionarioque se produce 
a esa energia para C = 2. 
El comportamiento angular de lrrs secciones dcaces diferenciales revela la 
presencia de dichas resonancias cumdo la energia del electdn incidente coin- 
cide con las energias resonantes. Esto puede verse en la figura 4 donde se han 
graficado las secciones eficaces difemaciales para energias incidentes: 0.0 7 eV, 
0.3 eV, 0.63 eV, 1.2 eV y 1.7 eV; alli observamos que para energias cercanas a 
una resonancia las distribuciones angulares presentan tantos minimos como el Pl 
dominante. 
En el Nuao (fig. 3.b) la resonancia de t = 6 a E, - 1.09 eV da lugar a un pic0 
bien definido en la seccihn eficaz a esa etaergfa; en este caso se ha observado que el 
estado cuasi-ligado se produce apenas por debajo de la barrera. La seccidn eficaz 
presenta mkimos a aproximadamente 0.5 eV y a 2.27 eV debidos a estados 
cuasi-estacionarios muy anchos que ocurren a esas energ'as para C = 4 y 7, 
respectivamente. Para estos valores de C las energias e s t h  apenas por encima 
del tope de la barrera. El pic0 ancho a w 0.15 eV proviene principalmente de las 
ondas parciales correspondientes a C = 1 y t = 2. A1 menos para la contribuci6n 
de L = 1, el pic0 no tiene nada que ver con m a  resonancia y es ~610 debido 
a1 hecho de que una seccidn eficaz pmcial siempre tiene un mMmo cuando d 
desfasaje atraviesa un mdtiplo de r/2. 
Como se espera, las secciones eficsczs diferenciales muestran una estructura 
que varia significativamente en funcich de la energia del electdn incidente (fig. 
5 a y b). Por ejemplo, a E, N 1.08 CV la secci6n eficaz diferencial (fig. 5) 
esti dominada por la contribuci6n Bc 4 = 6; donde se ha comprobado que la 
posici6n de 10s minimos coincide apmxhadamente con 10s was para 10s cuales 
el polinomio de Legendre Pb6(cose) pma por cero. Para otras energias incidentes 
lejanas a la resonancia la estructura de las secciones dicaces diferenciales puede 
relacionarse a alguna onda parcial dnaPissnte pero con hertes contribuciones de 
las vecinas. 
En el Nado(fig. 3 .c) la resonancis a E, - 1.45 eV mencionada al analizar 10s 
desfasajes se manifiesta a travCs dc nn d x h o  estrecho. Esta secci6n eficaa total 
tambidn posee picos a E N 0.15 eV y a E N 0.4 eV. El primer0 se debe a un 
estado muy ancho para I = 3, el segtmdo surge de la contribuci6n de I = 5. A 
muy bajas energias (- 3.1OVQ eV), hay un pic0 en la secci6n eficaz debido a la 
contribuci6n de t = 1 (ver fig. 6), que es causado por el paso del desfasaje por 
un multiplo de ~ / 2  (ver fig. 2.c). Fimhente en la misma figura se observa que 
a muy bajas energias (E  - eV), la secci6n dcaz  se aproxima a un valor 
constante, solo dependiente de la contribu&n parcial I = 0. 
Ya se ha dicho que la secci6n eficas diferencial (daldn) para una dada energia 
tambidn brinda informaci6n acerca de h rcsonancias. En la figura 7, se muestra 
la distribuci6n angular para el sistema e- - Nud0 a E = 1.45eV. Como se espera, 
10s cL1culos te6ricos presentan minixnos que coinciden aproximadamente con 10s 
ceros del polinomio de Legendre PkI (la distorsibn se debe principalmente a la 
interferencia con la contribuci6n parcid I = 6). Por lo tanto, la observaci6n ex- 
perimental de la distribuci6n angular podria dar informaci6n acerca del momento 
angular del estado metaestable que caracteriaa a la resonancia. 
Si observamos las secciones eficacos totales obtenidas para 10s tres sistemas 
(fig. 3) anteriores y las obtenidas para el Naba y Nwl (figura 8), que se agregan 
para exhibir mejor la relaci6n entre b t re  y el tamaiio de 10s agregados, se puede 
notar que el nhmero de mhimos y el impulso angular asociado a 10s mismos 
aumenta a medida que el blanco crece; esto se debe a que al incrementarse el 
nlimero de Btomos que forman el agregsdo crece el nfimero de momentos angulares 
plausibles de generar estados cuasi-ligsdos. 
Se extender6 ahora el andisis de 10s resultados para muy bajas energias (hasta 
eV). Si extendemos el rango de energias incidentes a dicha zona (figuras 9.a y 
10.a) vemos que contribuye fundamentalmente a la secci6n eficaz total la secci6n 
eficaz parcial ur=o. La teorirr de dispersi6n[lO, 141 predice que para potenciales de 
interaccihn que decaen m6s rdpido que 1 / r9 la secci6n eficaz deberia aproximarse a 
un valor constante a medida que la energia se aprodma a cero. Para 10s agregados 
neutros 10s potenciales decaen como 1/r4 (debido al tCrmino de polarizacibn), 
alcanzindose a1 valor constante para el Nas a eV y para el Naao a lo-= eV, 
mientras que el desfasaje correspondiente 6r=o se aproxima a 37r en el NQ y 
a 47r en el Nazo de acuerdo con el hecho de que estos potenciales son capaces 
de producir 3 y 4 estados 8 ligados respectivamente. Los valores limites de las 
secciones eficaces totales estar6n dados por la relaci6n 4zo = 4""- donde ~9 es 
la longitud de dispersicin. Notemos que para el caso particular de interacciones 
que decaen como a/r4 es vdida una expansicin a bajas energias del tipo[l4] 
y por lo tanto tCrminos lineales en k pueden contribuir significativamente a la 
secci6n eficaz alin a energias incidentes bajas. La ecuacidn (36) explica por qu6 
en este caso el valor asintcitico se alcansta a tan bajas energias. 
La longitud de dispersi6n z tiene una interpretacibn geodtrica simple[l4]: es 
la interseccihn de la asintota de la funci6n de onda radial fo con el eje r (cuando 
k = 0). Se obtuvo para el Na8 un valor E - 24ao (figura 9.c) mientras que para 
el Nazo es z 252ao; este valor alto se debe a que el potencial de interacGn 
particular se halla justo ligando un estado extra a, es decir, cerca de una energia 
de resonancia cero (a una energia exacta de resonancia cero z = 00). Esto puede 
apreciarse en la figura 10.c y estd de acuerdo con el hecho de que limk,0 60 = 47r 
(figura 10.b) indicando que hay un cuarto estado a ligado a una energia muy 
cercana a cero. 
11.2.2 EFECTOS EN LOS RlSUETADOS DEBIDO A MODIFICACIONES 
DE LOS POTENCIALES DE C A W 0  MEDIO 
Queremos analizar la dependencia de 10s resultados con eventudes variaciones 
del potencial de polarizacicin. Como ya se dijo d ido  potencial fue aproximado 
por la parametrizacidn de Buckingham, que tiene el comportamiento correct0 
para muy grandes y muy pequeiiaa distancias. El valor de a se tom6 de datos 
experimentales y por lo tanto el him parbetro que queda por determinar es la 
distancia de corte d. En colisiones entre electrones y itomos, s e g b  la bibliogrda, 
este valor estd alrededor o un poco por encima del tamafio del Btomo [ll]. Usando 
un criterio similar y considerando que el radio de la distribuci6n de carga del fondo 
positivo para el Nalo es de alrededor dc lla.u., se us6 para este cluster el valor de 
d = 13a.u.. Los resultados para las encrgh consideradas en estas dispersiones no 
resultaron extremadamente sensible8 a variaciones en este parimetro. En la figura 
11 se pueden ver resultados para d = 12,13 y 14u.u.. Como puede apreciarse, 
la estructura general de 10s resultados se conserva a pesar de que se producen 
pequeiios corrimientos en las posicionea e intensidades de las resonancias. 
Uno de 10s aspectos mis interesantes de 10s experimentos de dispersi6n de 
electrones como 10s discutidos aqui tdricamente serh la posibilidad de analizar 
10s distintos potenciales de c a m p  mcdio usados corrientemente en la descripci6n 
de la estructura del agregado. En la figura 12 se muestra como se modifican 10s 
resultados tdricos cuando se emplea un potencial ligeramente diferente. La linea 
continua corresponde al potencial LDA. La linea de rayas corresponde al resultado 
que se obtiene cuando se utiliza una pluametrizacidn de la densidad electdnica 
propuesta por M. Brack[l5] que emplea un formalism0 de densidad variational 
en una aproximacidn semiclhsica. A pesar de que ambos potenciales son muy 
similares, el LDA predice un estado ligado 2f que no aparece en el potencial de 
Brack y esto se manifiesta en una fuerte resonancia C = 3 que no aparece en 10s 
chlculos con el potencial LDA. 
Como se ha dicho anteriormente el prohema de la dispersicin electrcin-agregado 
involucra bdsicamente la construccidn dc un potencial efectivo de interaccibn. En 
10s cdculos previos se ha aproximado a este potencial por el potencial real de 
campo medio LDA mSs una corr& debida a la polarizaci6n del blanco. Re- 
sults interesante ver el efecto de la imrhi6n de una componente imaginaria en el 
potencial que tenga en cuenta otml psocesos que pueden extraer flujo del canal 
eldstico. De acuerdo con la referenda (161 se ha estimado la intensidad imaginaria 
como W - donde k es el niunem de onda del electrdn inddente y X es el 
camino libre medio de 10s electronea em el cluster. Se tom6 para X el mismo valor 
que tiene en la masa infinita de sodio N 200a.u. [17] y por simplicidad se supuso 
la misma dependencia radial para W ( t )  qne para la parte real del potencial LDA. 
En la figura 13 se muestra para d agrcgado Naro una comparaci6n entre 10s 
resultados previos de la fig. 3.b (line& wntinua) y la secci6n eficae total obtenida 
con la correci6n antes menuonadas. Como se espera, a muy bajas energias 10s 
resultados son similares y, con el aameato de E, algunos picos de resonancia se 
corren levemente. La inclusidn de la paste imaginaria reduce el valor absoluto de 
las secciones eficaces pero prdcticamente mantiene la forma. 
11.3 RESULTADOS DE LA DISPERSI~N ELASTICA PARA AGREGA- 
DOS I ~ N I C O S  
Se estudia ahora la dispersi6n de un elect& por el agregado idnico Nu&. En 
la figura 14 se muestra el potencial de campo medio m L  el tirmino centrifuge. 
La principal diferencia con el agregado neutro es el remanente coulombiano 
(comparar con la figura 1.c). Este tirmino coulombiano atractivo de largo dcance 
domina a grandes distancias y genera un pozo mis profundo dentro del cluster. 
El potencid todaw'a presenta depresiones, per0 para momentos angulares mis 
altos que en el caso neutro. En particular, para 8 5 l 5 11 la figura muestra la 
existencia de barreras que pueden dar lugar a estados cuasi-estacionarios. 
Para la polarizabilidad dipolar estStica del Nu& no hay resultados experi- 
mentdes directos disponibles. Por lo tanto se emple6 a = 4330 deducido de la 
frecuencia de resonancia del plasmdn experimental w, de la referencia [20] y la 
relaci6n a = R 3 ( ~ , / ~ , ) 2  [ 1] donde Ra = (uoT,)~N y w, es la frecuencia superficial 
cldsica del plasm611 (3.4 para el Na). 
Los desfasajes para C = 0 a C = 12 en funci6n de la energia del electrdn 
incidente se grafican en la figura 15. Paxa grandes energias 10s desfasajes se aprox- 
iman a cero, como en el caso de 10s agregados neutros, pero el comportamiento 
para bajas energias difiere debido a que, para un potential atractivo de largo 
alcance que decae como 1/~, no existe el equivalente del teorema de Levinson. 
Para agregados icinicos la secci6n dicaz total diverge. Sin embargo, se pueden 
observar resonancias cuando se calculan las secciones eficaces diferenciales divi- 
didas por la seccicin eficaz de Rutherford. Como puede verse de la figura 16, para 
una energia de 0.9 eV, el cociente &/duhth tiene minimos que se corresponden 
en forma aproximada con 10s ceros del polinomio de Legendre PLZO (ademds de 
alguna interferencia con 10s tkrminos correspondientes a C = 7 y C = 8). Esta es 
una manifestacih de la resonancia C = 9 que el sistema tiene a esa energia (ver 
tambikn fig. 15). Lejos de una energia de resonancia (por ejemplo a 0.01 y 5 eV), 
el cociente de las secciones eficaces no tiene estructura definida. 
F i  1: Potenciales efectiv08 para Nw (pa 0 1  e 55), N- (05 e 57) y N w  (0< - 
e 510). Las lineas continuas incluyen laa ~ b u c i o n e s  de l a  potenciala de camp0 medio, 
de polarizdn y centdfugo. El p o t e d  sin ia camecci6n de polariii6n se muestra d o  
para C =O (lineas de rayas). Del lado derecho de les 6guras se muestran he d o 8  ligados de 
particula simple para el potencia1 total (polarh&n incluida). 
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F i  2: Desfasajas para distiitos vabrss de C en funci6n de la energia del elecfrtjn incidente 
para bs sistemas e--Na, (n = 8,20,40). 
F i  3: Secciones eficaces tatales y pamiales en funci6n de la energia incidente 
sistemas e--Na, (n = 8, 20,40). 
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Figura 4: Secciones efi- tiiferenuales elhaticas para varias energias inci- 
dentes correspondiente a1 sistema e--Na. 
Figura 5: Secciones efhces difexedda elBstieas para varias -@as incidentes 
Figura 6: Secci6n eficaz total &ic& para un rango extendido de muy bajas 
energias incident- para el sistema e--Nb. 
Figura 7: Seccibn eficaz diferencial para el sistema e--Naa a energia incidente 
E = 1.45 eV. 
F i a  8: Secciones &caxw totales y parciales en funci6n de la energia incidente 
para los sistemas e--Na, (n = 58 y 92). 
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Figura 11: Secci6n eficaz total eliistiea en funcih de la energfa incidente comespon- 
diente a1 sistema Naw para diferentes vabm del parhetm de corte "dm del potencial 
de polarhci6n. 
Figura 12: Semiones eficaces tot& nlristicas en funci6n de la energis incidente 
cornparando el us0 de doe interaccimw efectivas electr6n- agregado. 
BNERGIA (ev) 
Figura 13: Secciones eficaces totala el&icas en funci6n de la energfa incidente 
cornparando el uso del potencia1 red LDA (linea continua) con el resultado que come 
sponde a la inclusi6n de un thnino imagjnario (linea de punt06 y raya). 
Figura 14: Potenciales efectiwxc para Nail (para 05  4 512). Las lineas contin- 
uas incluyen las contribuciones de los potencialea de camp0 medio, de polarizaci6n 
y centrifuge. El potential sin la mrrecci6n de polarizaci6n se muestra s61o para 
8 =O (lineas de rayas). 

Figura 16: Cociente entre las d o n -  eficacea diferenciales elbtica y de 
Rutherford para energias incidentear oatca y lejos de la resonancia a E = 0.9eV. 
CAPITULO 111: DISPERSI~N INELASTICA CON 
EXCITACI~N DE ESTADOS PART~CULA-AGUJERO 
Cuando se produce una colisidn e5ectr6n-agregadq 10s electrones incidentes 
al interactuar con el agregado pueden dejarlo en un estado residual excitado. Si 
el electdn incidente promueve un clectr6n de valencia ligado desde un estado 
por debajo del nivel de Fermi a un estado por encima de 6l estamos en presencia 
de una excitaci6n de particula-agujero. Si, en cambio, el estado residual esti 
caracterizado por una nube de electrones de valencia moviindose coherentemente, 
se estari excitando en el agregado un estado colectivo. 
En este trabajo se presenta un an&sis tdrico de las colisiones inelisticas en- 
tre electrones y agregados metdicoa considerando la excitacidn mG simple, que 
es la de particula-agujero, dentro del marco de la aproximaci6n de ondas dis- 
torsionadas de Born. Hay otras excitsciones, tales como estados colectivos (por 
ejemplo, esperados a energias superiores a 3 eV para el Nas) y excitaciones del 
fondo i6nico (probablemente muy dibiles) que tambiin contribuirin a la secci6n 
eficaz total inelistica. Tales contribuciones, que no afectan 10s resultados del 
proceso que se esti analizando a muy bajas energias del electr6n incidente con- 
tribuyen incoherentemente a la secci6n eficaz inelristica que se estudia aqui. 
Considerando que a energias ruficientemente bajas la dispersi6n eldstica es 
el proceso mds importante y suponiendo que a estas bajas energias la excitacidn 
inelistica ocurre como un proceso en an paso, podemos emplear para hallar la am- 
plitud de transici6n del proceso direct0 la aproximacidn de ondas distorsionadas 
de Born. 
Si llamamos a! al canal de entrada ,V, a1 potencial que describe la interac&n 
entre cada una de las particulas de 10s sistemas interactuantes y qa a la funcidn 
de onda total del sistema que posee informacidn sobre todos 10s procesos que 
pueden ocurrir, la ecuaci6n de Sdddinger se expresa como, 
{ E  - H, - T,) qa = Vaea , (37)  
donde T, es el operador de energla dnCtica y Ha es el H d t o n i a n o  correspon- 
diente a la estructura intnhseca do 10s sistemas que cumple la ecuacidn: 
donde 9,  es la funcidn de onda de 10s estados intnhsecos y Ea su energia. 
Buscamos de qa la parte de describe el proceso direct0 que nos interesa; 
para ello proyectamos en el canal a multiplicando por @ ,  e integrando sobre 
las coordenadas internas; debido a que Ta no depende de estas coordenadas se 
obtiene: 
(Ea - Ta) (@a Iqa) = ( @ a  I V a e a )  
donde (@I\E)  = J' @*~d(coordensdas internas). 
Como la situacidn que se quiere describir es aquella en la cud se excitan 
estados de particula-agujero, nos va a interesar delimitar la parte de la interacAn 
que por hipcitesis debe causar dichas excitaciones. Es conveniente introducir un 
potencial Ua que describa el resto de 10s procesos lo m8s exacta y sencillamente 
posible. Suele elegirse como potencial Ua el que describe el proceso dominante, la 
dispersicin eldstica, que solo depende de la coordenada relativa entre 10s sistemas 
interactuantes T,.  Si restamos este potencial a ambos lados de la ecuacidn (39)  
se obtiene: 
(Ea - Ta - ua) (@a  1ga) = (@a  I [Va - uu] *a)  3 (40) 
ya que a1 depender @ ,  s610 de las coordenadas internas, vale: (@,lUaqa) = 
Ua ( @ , I * , ) .  N6tese que en el segundo tdrmino aparece el potencial responsable 
de la transicicin de inteds Va - Ua. 
Una solucidn de la ecuacidn (a) (@,I!@,) = $a puede hallarse empleaado 
funciones de Green soluciones de la mmtcidn: 
que conducen a: 
donde xa es la soluci6n de la ecusddn homoghea que describe la dispersi6n 
elistica: 
{Ta + urn - Ea)xa = 0 3 
La expresidn asintdtica para la funci6a de Green es[18]: 
siendo 
Si hubiera un potencial coulombiasr,~ presente se deberia incluir en (45) una 
fase e w d .  
Empleando la funci6n de Green (44) podemos expresar la soluci6n (42): 
donde < XI!€' >= J x*!Pd(todas les c d m a c i a s ) .  
Efectuando un desarrollo similar a1 grecedente pero proyectando en otro canal 
p diferente del de entrada se llega a: 
Teniendo en cuenta que incluye una onda saliente, la amplitud de dis- 
persi6n conitarb. de dos partes: 
donde faa describe la dispersi6n Jbtiica analbada en el capitulo I1 y 
describirii 10s procesos inelisticos. 
La expresicin (49) puede utilisarse para imponer la aproximacidn de Born con 
ondas distorsionadas en el cdculo de la amplitud de transicicin. La ecuaci6n (49) 
no puede resolverse porque no se conoce de antemano la funci6n !I!. Sin embargo 
puede obtenerse un resultado aproximado -la aproximacidn de Born con ondas 
distorsionadas- que tiene en cuenta 10s efectos del potencial U a travis del primer 
tirmino de (46). Considerando que $ es una proyeccidn de 9 sobre 9 podemos 
tomar: 
Esta aproximacidn solo describe el movimiento en el canal de entrada debido 
a Ua y desprecia las demis componentes que podrian estar presentes. 
Reemplazando en (49) se obtiene: 
Esta es la expresicin para la amplitud inelistica en la aproximadn de Born 
con ondas distorsionadas y es la que ee ut i l izd  para describir 10s procesos de 
excitacidn de particula-agujero. 
En este caso, la funci6n de onda intnhseca @ seri el product0 de las funciones 
de onda intrinsecas del electrcin incidente y del agregado blanco: 
aj = 9;@; con j = a, /3 . 
Como el espin del electdn no interactlia, la funcicin de onda intrinseca de kste seri 
@f = 1 y debido a que (51) describird las transiciones de un eledr6n de valencia 
desde un nivel a otro, la parte de la funci6n de onda interna del agregado que 
conduciri a un elemento de matria Td no nulo seri aquella correspondiente a la 
funcicin de onda de particula simph dd elect& ligado en 10s estados incial y final 
involucrados en la transici6n pazdmbagujero, que llamaremos #j con j = a,p 
respectivamente. 
Luego, podemos aproximar: 
Considerando que el potencid rqmnsable de este tip0 de excitacidn es el 
potencial coulombiano electrcin incideitte-eleddn de valencia: 
donde i y i describen la posicicin del dectr6n incidente (coordenada relativa) y 
del electdn de valencia (coordenada interna) con respecto al centro de masa del 
sistema. Se obtiene en u.a. (donde e" 1): 
Aqui las funciones de onda y ~f describen el movimiento del elect& en- 
trante y saliente a energias positivas & yEf respectivamente en el campo generado 
por el agregado y t,ba y 49, como se menciod anteriormente, son las funciones de 
onda internas ligadas de 10s electrones de valencia involucrados en la excitadn 
de particula-agujero. Los vectores de onda & y & en el canal inicial y final 
son evaluados teniendo en cuenta lm diferencias de energias cin6ticas en ambos 
canales que es muy importante a lacs bajas energias bajo consideracidn. Dichos 
vectores de onda dcfinen la o r i e n t d n  de 10s electrones incidente y saliente. Es 
decir, el formalismo tiene en cuenta la diferencia de energia cindtica en ambos 
canales debido a la transferencia de energfa del electr6n incidente al agregado 
blanco o sea el Q de la transicicin. 
Con esta notacidn y considerando que el electdn incidente lo hace en la di- 
recci6n del eje e se tiene para J para x(;) (ec.(45)): 
donde (O, @) son 10s angulos de dbpemi6n. 
En la colisi6n elect6n- agregado ts el campo medio (junto con la correcci6n - 
de polarizacidn) el que determine d movimiento relativo del blanco y el proyectil 
y tambib 10s estados ligados de lor dectrones de valencia. Las funciones de onda 
radiales fc son la obtenidas i n t e g d o  ndr icamente  la ecuaci6n de dispersi6n 
radial de Schrijdinger (18) con el potencial L(fl (eq.(16)) 
Las funciones de onda de particula dmple ligadas involucradas en la exci tadn 
de particula-agujero que pueden escribirse 
son evaluadas utilizando el potencial de c a m p  medio (ec. (13)) con el mitodo 
que se describe en el apCndice B. 
Sustituyendo las expresiones(56) y (67) y la ec. (58) en la expresi6n para la 
amplitud de transici6n y usando el desarrollo en multipolos A para la interacdn 
coulombiana (en u.a.): 
donde T< es el menor y T> es el mayor entre T y R, se halla para la transicidn 
a = (na,&,ma) -r p = ( n , q , + , ~ ) ,  la expresih 
Ta+B(@) @) = d l i  (47r)3/a c lit-ff / Efi(kf, R ) & ~ ~ , ( @ ,  )qmf(fi)  
k fk  atrn, 
Aplicando las relaciones de conmntadn de 10s simbolos 3-j y el resultado de 
integrar el product0 de tres arm6nicos csf&cos con distinto momento angular y 
proyecci6n1 se obtiene para el t mtre corchetes de la ecuaci6n (60), que 
llamaremos f ( R )  ,la siguiente e x p d  
En la ecuaci6n previa B,$(R) a d factor de forma dado por 
Este factor de forma es funci6n Be la coordenada relativa radial R entre el 
blanco y el electr6n incidente y tiene la infonnacidn flsica acerca de la probabilidad 
espacial de que una dada excitacidn da particula- agujero ocurra a travds de un 
mecanismo directo. Remarquemos que en la ec. (61) 10s momentos angulares Ia 
y 4, estdn acoplados por la multipolsddd A. 
Si introdudmos el resultado para f ( ~ )  en la ecuaei6n (60) 
donde 
m 
%#,us = 1 dRft(k, R)~,$(R)ftl(kt,  R) . (64) 
A travCs de un cambio de variables y la resoluci6n de la integral de la ecuaci6n 
(63) se llega a: 
111.1.2 LA S E C C I ~ N  EFICAZ ~MELASTICA 
La seccidn eficaz diferencial (en u.a.) para una transici6n definida a! + /3 
se halla sumando sobre 1as orientaciones ha les  mo y promediando sobre las 
orientaciones iniciales ma [I91 de las amplitudes de transicidn Tad@ de acuerdo a 
La seccidn eficaz total es una suma sobre todas las secciones eficaces corre- 
spondientes a las transiciones de particula-agujero ligadas permitidas 
Para hallar esta seccidn eficaz total se desarroll6 un programa de cBlculo 
(ver apdndice B.4) que determina previamente, para cada transicidn posible, 10s 
factores de forma (62) a travds de una integracidn numdrica en pasos AT (ver 
apdndice B.3) y a las integrales (62) mediante el mitodo de integracidn de La- 
guer-re (ver apdndice B.4). 
111.2 RESULTADOS DE LA DISPERSI~N INELASTICA PARA EL N% 
111.2.1 LOS FACTORES DE FORMA 
Para evaluar 10s factores de forma B&(R) (ec. (62)) primero se deben determi- 
nar las funciones de onda (58). Estas funciones de onda se obtuvieron resolviendo 
la ecuaci6n de Schr6dinger correspondiente a estados ligados del potencial auto- 
consistente que surge de las ecuaciones de Kohn-Sham en la aproximaci6n de 
la densidad local mbs la contribuci6n de polarizacidn (16). Estas soluciones se 
hallaron por el mdtodo de integrcr& de Stormer[23] (ver ap6ndice B.2). Las 
energias de particula independienh ohtenidas para todos 10s estados ligados de 
10s sistemas pueden verse en la figarr 1.a. 
En principio, se podria decir qae tau funciones de onda de particula sim- 
ple resultarian m8s precisas si se &BactJa d potencial una correcci6n debida a la 
auto-energia de 10s electrones. Dido potencial que se llama usualmente SIC (cor- 
recci6n de autoenernergia) resulta d~ wrregir al potencial total LDA resttindole 
un tdrmino que depende del cuadrado del d d u l o  de la funu6n de onda de cada 
orbital. Se modifica asi la densidad dectrdnica en la que, en un principio, se 
habia permitido a cads electr6n intorwtuar consigo mismo. Este cambio conduce 
a un conjunto de ecuaciones tip0 Koh-Sham modificadas que incluyen ahora un 
potencial distinto para cada orbital, dadas por: 
donde k&(r') esti relacionado de la dguiente manera con VADA: 
con h ( 3  = ~Jy)(q-)l~. 
Esto introduce en el formalismo para cada transici6n posible un potencial 
diferente dependiente del estado. Sin embargo, para el presente cdculo, es s61o 
una correccidn menor, como puede vmiflcarse del siguiente andisis realizado para 
el Nu8. En la figura 17 ae observan 1as funciones de onda Un,l (ec. (58)) obtenidas 
con el potencial LDA. TambiGn se muestran alli las funciones de onda resultantes 
de introducir 10s potenciales SIC en 10s c&lculos. La figura 17.a presents las 
funciones para 10s estados inicialrneate ocupados. Para 10s otros estados ligados 
existen dos conjuntos de funciones de onda SIC, uno que surge del potencial Is 
(fig. 17.b) y el otro para el caso en que el electr6n de valencia esti en el lp  
(fig. 17.c). Como puede verse de las Aguras, la8 funciones de onda SIC y LDA no 
difieren significativamente, lo cual conduce a factores de forma y correspondientes 
amplitudes de transici6n similares. Por lo tanto, en lo que sigue, se emplea& 
las funciones de onda ligadas LDA. 
Como se observa de las e x p d m  (62), (64) y (65) el formalismo permite 
separar las contribuciones prov de las distintas multipolaridades del po- 
tencial residual. Se considerartin I++ trsnsiciones de particala-agujero permitidas 
(ver tabla I): 1s + Id, la + 2p, lr -+ 28, lp  + Id, lp  + 2s and l p  4 2p (ver 
figura 1.a). De 10s coeficientes 3-5 en la ocuacidn (65) se deduce que todas las 
traniciones ocurren para una bias maultipolaridad, W E C ~ ~ ~ O  la cuarta de btas, 
para la cud A = 1,3, y la sexta, para la cud A = 0,2. Por lo tanto se tienen ocho 
factores de forma B$(R) para el pmeau, directo que se muestran en la figura 18. 
Las transiciones 1s + 2s y lp  -+ 2p con X = 0, son dominantes cerca del origen y 
para estos casos la excitacidn tendria una alta probabilidad de tener lugar dentro 
del agregado. 
El factor de forma para la trmmiudn lp  + Id, con X = 1, que tiene su 
m ~ m o  alrededor de R =12 a.u., pamce ser el tirmino dominante, como se ved 
mis adelante al calcular &d,L,P,X (ec.(64)). 
111.2.2 LA S E C C I ~ N  EFICAZ TOTAL 
En la figura 19.a se muestra la acccidn eficaz total para la colisi6n e - Na8 en 
funcidn de la energia del electrcjn incidente (ver ec. (67)). Tambiin puede verse 
a x ,  la contribucidn de la transicidn lp  + Id, que es casi igual a la secci6n eficaz 
total para el rango de energias consideradas, siendo despreciable la contribucidn 
de las otras transiciones. Las pequeiias diferencias entre las dos curvas de la 
figura 19.a surgen de todas las contribuciones de las otras transiciones posibles 
de particula-agujero. Estas 6ltimas se grafican en detalle en la figura 19.b (debe 
notarse el cambio de escalas entre ambas figuras). 
La apertura de cada canal inelkstico ocurre cuando la energia incidente co- 
incide con el valor de Q de la correspondiente transicidn de particula-agujero. 
Estos valores de Q (o energias umbralos) se detallan en la tabla I. Es interesante 
remarcar que ellos dependen del campo medio usado en 10s cflculos. 
Otra caractedstica general es que cada transicidn contribuyente presenta en 
su secci6n eficaz ineldstica dos mhimos (resonancias) a aproximadamente 0.08 
y 0.62 eV por encima de la energia umbral (ver figura 19. b). Estas resonancias 
pueden explicarse a travCs del analid dc las integrals radiales L d C C , r  (ec.(64)) 
que aparecen en la expresi6n (65). 1Eas, mta integral- radiales, se evalda la super- 
posiciiin entre el factor de forma y taa hnciones de onda rclativas de dispersi6n 
entrante y saliente: Se sabe bien qaa la magnitud de las funciones de onda ra- 
diales, en el interior del agregado, cracen significatiwmente cuando la energia 
incidente coincide o estd cerca de gn d a d o  cussi-estacionario resonante. Dos 
de estas resonancias pueden clarsmente indentificarw de 10s deefasajes mostrados 
en la figura 2.a, uno para I = 2 a 0.08 eV y el otro para I = 4 a 0.62 eV. Estas 
dos energias mds las energias umbralcs de transicidn constituyen las energias en- 
trantes a las cuales se observan 10s piem en las figuras 19.a y 19.b (ver tambiin 
tabla I). 
Para ilustrar la discusi6n previa se analisarci en detalle la contribudn mris 
importante a la secci6n eficaa inelristica: la transici6n l p  + Id (ver figura 19.a). 
Las resonancias de esta contribuci6n oeurren para energias de incidencia (que 
son las energias de las funciones de onda entrantes) en la vecindad de 1.65 y 
2.2 eV, respectivamente (ver tabla I). Para la8 correspondientes funciones de 
onda radiales, las energias (despu6 de austraer el valor Q) son 0.08 y 0.62 eV. 
Esto sugiere fuertemente que 10s doe picos se deben a las funciones de onda 
salientes t' = 2 y L' = 4, respectivaunente lo que se confirma cuando se evaluan 
las integrales AQ,B,L,ZI,~. La figura 20 muestra el resultado de la integral para la 
segunda resonancia y A = 1. Se halla alli que el mayor tCrmino de hecho ocurre 
para 4' = 4 (y L =  5). 
Empleando argumentos similarer es posible entender las resonancias para to- 
das las transiciones posibles. En la tabla I se dan para todas las resonancias 10s 
valores de I entrante y I' saliente, ad como tambiCn las multipolaridades A. 
Tambiin es posible comprender por qu6 la transici6n l p  -, Id resulta par- 
ticularmente fuerte. De la discusi6n anterior se halla que, para la resonancia de 
2.2 eV, el momento angular mhs importante de la funci6n de onda radial entrante 
es L = 5. Como puede verse de la figura 18, se espera una gran funci6n de onda 
en el interior del agregado, debido a m a  resonancia amplia que ocure precisa- 
mente a esa energia entrante y ese valor de I .  El gran m&mo en la secci6n 
eficaa ineldstica para la transici6n lp  -+ Id se debe a que la multipolaridad X = 1 
acopla resonancias en las funcionw dQ oada de entrada y salida. En general, 10s 
mbrimos producidos por esta s i t u d h  particular en la cud la encrgia incidente 
y el valor Q de la transicidn se combinan de manera tal que permiten producir 
estados cuasi-ligados del electr6n hidente  tanto en el canal dbtico de entrada 
como en el de salida 10s denominarema resonancias 'bien ajustadas" . 
En la figura 21 se muestra uaa ~&cci6n eficae diferencial correspondiente a 
la energi'a incidente E = 2.2 eV. El reeultado refleja la influencia de las ondas 
parciales mencionadas anteriormente. A esta energla entrante la distribuci6n 
angular oscila con un patr6n que se ascmeja a PL'=I, que sabemos domina la 
transicibn lp -, ld. 
Finalmente en la figura 22 se pres~ntan 10s resultados del d c u l o  mhs com- 
plejo empleando 10s potenciales SIC para las funciones de onda de 10s estados de 
particula simple. Esencialmente se obrmrva, con respecto al cdculo empleando 
el potencial LDA, resultados semejantes. De aqui en m&s se adopta el potencial 
LDA para todos 10s dculos tanto de las funciones de dispersibn como las de 10s 
estados ligados. 
Tabla I: Resumen de las magniMm devantes ~orres~ondientes a las resonancias 
de las secciones eficaces integradaa de Ir diapersi6n de electrones por Nas. 
I I Resonancia 1 Elcctr6n s h t e  I I entrante 
* contribucidn dQbil 
Transicidn 
lp -, Id 
dominante I laridad X Q (.eV) 
1.57 
inelhtica (eV) 
1.65 
m g i a  (eV) 
0.08 
dominante 
3' 
111.3 RESULTADOS DE LA DISPERSI~N INELASTICA PARA EL Naao 
Para este agregado puede efectuarse un analisis similar al realizado con el 
NQ. Se debe en este caso remarcar que el n6mera de transiciones posibles para 
energias incidentes de hasta aproximadamente 5 eV es ahora de 29 en lugar de 
6 y que 10s factores de forma debido a las distintas multipolaridades son 46 en 
lugar de 8 (ver tabla I1 donde se consignan las transiciones consideradas). 
De 10s resultados hallados tanto para 10s factores de forma (ver figura 23 donde 
se grafican ~610 10s mds importantes) como para la secci6n eficaz total en funci6n 
de la energia incidente (ver figura 24) se ve que la misma estd dominada por dos 
transiciones relevantes, la Id 4 1 f con multipolaridades A = 1,3,5 y la 2s + 2p 
con A = 1, cuyos valores de Q umbrales son 1.18 eV y 1.29 eV respectivamente. 
Si se observa la figura 2.b y la tabla I11 donde se detallan datos de las prin- 
cipales transiciones que contribuyen a 10s picos, se ve que la transici6n Id -, 1 f 
corresponde a una transici6n bien ajustada donde hay tanto resonancias en el 
canal de entrada (C = 7) como en el de salida (4' = 6) correspondiente a la 
multipolaridad A = 1. Lo mismo ocune para iguales valores de C, C'.y X con la 
transici6n 2s + 2p, en este caso la energfa entrante se halla algo desplazada pero 
alin dentro de la resonancia eldstica C = 7. Lo anterior se verifica a1 calcularse 
las integrales Aa,B,L,E,~ para dichas energias y X = 1 ( ver figuras 25.a y 25.b). 
Las contribuciones para otras A no se grafican pues se ha verificado que resultan 
todas de menor magnitud. 
La cantidad de mciximos por transici6n particula-agujero permitida en gen- 
eral corresponde a1 nlimero de mciximos presentes en la secci6n eficaz eltistica 
(ver figura 3.b). Para el Nalo cada transicidn contribuye con cuatro mciximos a 
aproximadamente 0.15,0.53,1.11 y 2.38 eV por encima de la energia umbral. De 
la comparacidn con 10s resultados hallados para el Na8 podemos deducir que el 
nlimero de miximos posibles en la secci6n eficaz inexstica aumenta con el tamaiio 
del agregado. 
Tabla 11: Transiciones considercrtjlllD h h  5 eV 
& la ciispd6n de dectrones por N m  
* wntribuci6n d6bil 
** energias en la mna de resonancia e k t b  en canal de entrada y salida que conduce I 
a t&ci& bien ajustada 
111.4 RESULTADOS PARA LOS AGREGADOS I ~ N I C O S  N G  Y NG1 
Para el N$ (en la tabla IV se muestran las transiciones permitidas hasta 
5 eV) se observa en la figura 26 que no aparecen mbchos en la secci6n eficaz 
total, ~610 se puede notar la apertura de canales de excitadn. Esto se debe a que 
a las energi'as incidentes involucradrur no es posible la existencia de resonancias 
en 10s canal elisticos ni de entrada ni de salida. Esto puede corroborarse a trav6s 
del grifico de 10s desfasajes que se muestran en la figura 27.a. 
Para el Natl (en la tabla I1 se consignan las transiciones consideradas hasta 
aproximadamente 5 eV) si aparecen resonancias en la seccibn eficaz total (ver 
figura 28.a, donde tambien se grafican las dos transiciones mds importantes) que 
se corresponden con las halladas para el Naao, la linica diferencia es que en el 
Na& el pozo es mbs profundo debido al remanente coulombiano de largo alcance 
lo que da lugar a un desplazamiento de 10s mkimos hacia energias mbs bajas 
en alrededor de 0.7 eV (ver figura 28.b), 10s principales mfimos se encuentran 
ahora aproximadamente a 1.53 eV y 1.69 eV. Si bien las resonancias corresponden 
a iguales transiciones que para el N w  10s momentos angulares dominantes son 
ahora I = 8 y 1' = 7 relacionados entre si por 10s correspondientes Q = 1.188 eV 
y Q = 1.347 eV. 
La diferencia en la estructura general de la secci6n eficaz total e--Na& con 
respecto a la obtenida para el Na20 se debe a que 10s valores Q de las transiciones 
no son iguales en ambos sistemas (ver tabla 11). Otra diferencia que se aprecia es 
que en el sistema i6nico no aparecen cuatro m&mos por transici6n debido a que 
las posibles resonancias eldsticas corresponden a I = 7 a 0.35 eV y a I = 8 con 
E=1.7 eV, de alli la presencia de un s6lo m&mo a 0.35 eV 
Tabla IV: Transicione~ considerdm b t a  5 eV 
F i  17: hnciones de onda ligadas de krs e ~ r o n c s  de &cia obtenidas ampleando el 
potencial LDA y la correcci6n SIC a1 LDA. Para lae dae &o8 ocupados del Nag, se muestra 
en la 6gura 17.a el resultado del4kulo con LDA cornparado con un dkulo usando SIC. En 
la figura 17.b  lo^ resultado8 LDA son competadae w n  las funciones de on& SIC del potencial 
1s. En la figura 17.c se ham lo mismo para el potencia1 lp. Como puede verse loe resultado8 
son similar- para ambos potenciales. 
Figura 18: Factores de forma radialem cmmqondientes a todas las tnrnsicones posi- 
bles &l Ne , tambih se detaIlan los rmmmtos angular- de la expansi6n multipolar. 

-0.4 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 1 0  
1 (momento angular) 
Figura 20: Magnitudes relativas de la8 integrals Aa,B,tdl,x correspondientes a1 Nw 
para una energia incidente de 2.2 eV y para mementos tmguhes dentes C = t + 1 
y Q = 4 - 1. La transicih mostrada es la lp -, Id con X = 1. Como puede verse la 
contribuci6n dominante corresponde a l =  5 y 4?' = 4. 
Figura 21: Secci6n &caz d a d  anb c i h  del h g d o  de c3speni6n co- 
diente al sistema e--Nw para la transici6n daminante lp + ld. La energfa incidente 
es 2.2 eV; aparece en este caso una remmmds en la d 6 n  eficaz total. La distribucih 
angular tiene minimofi que siguen 10s oeros de 42 que tambi6n se muestran en la figura 
con linea de rayas. 
LDA 
---- SIC 
Figura 22: Secciones &caces totales empleaudo 10s potenciales LDA (linea 
continua) y SIC (linea de rayas). En ambos potenciales se ha utilizado la misma 
polarjzaci6n. 
Figura 23: Factores de forma radiales amespondientes a las transiciones principals. 
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Figura 24: Secci6n eficaz total y pan?isles domjnantes en funci6n de la energia 
incidente para el sistema e--Nazo. 
Figura 25: Magnitudes relativas de las intqrales &8Ct,x cormpondientes al Nago para 
moment- angulares d i n t e s  E = I + 1 y L' = 8 - 1 y X = 1. L a  transici6n mostrada en la 
figura a) es la 2s -, 2p a E = 2.29 eV y en b) es la Id -+ 1 f a E = 2.40 eV. Como puede verse la 
contribuci6n dominante en arnbos cases comsponde a 1 = 7 y I' = 6, asociados a remnancias 
en los desfasajes a las energias correspondientes (ver figm 2.b) 
- Nab 
----  Nas 
Figura 26: Secci6n eficaz total en funci6n de la energis incidente para lm 
sistemas e--Nag+ (he8 continua) y e--Nw (lines de rayas). 
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Figura 2E Deafasajes para disthtm & de t en funci6n de la energfa del electr6n 
incidente para l a  sistemas a) e- -~a$  y b) e--~&. 
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Figura 28: a) W 6 n  eficaz total y parciales dominantes en funci6n de la energfa 
incidente para el sistema e--N&. b) Comparaci6n con la d o n e s  eficaz total corm 
spondiente a1 sistema e--Nw 

donde, si se utiliean las relaciones de conmutaci6n de 10s simbolos 3-j y se integran 
10s productos de 10s tres arm6nicos eof&cos que dependen de las coordenadas 
angulares R, se obtiene para el t&mino entre corcheta que Uamaremos ?(R): 
(73) 
En la ecuaci6n anterior C$(R) es d factor dc forma radial de intercambio: 
Este factor de forms, al igual que Biq(R), dcpende de la coordenada rcla- 
tiva R entre el blanco y el elect& incidente per0 a diferencia del anterior con- 
tiene informaci6n disica sobre la probabilidad espacial de que una, excitaci6n de 
particula-agujero ocurra a trav6s de un mecanismo de intercambio. 
Introduciendo el resultado (73) en (72) se obtiene: 
donde 
Empleando las relaciones de c a a M n  de 10s simbolos 3-j y resolviendo las 
integrales con productos de tres a d c o s  esf&ricos, la ecuacicjn (75) se expresa: 
Notemos que en la ecuacidn (77) 10s momentos angulares I, y Id ya no e s t h  
mds acoplados por la multipolaridad X como en el caao de la ec. (65). En la ec. (77) 
X acopla el momento angular orbital del movimiento del electrdn de valencia en 
el estado intnhseco inicial, I,, con el momento angular angular relativo I' en el 
canal de salida. Lo mismo ocurre con I6 , el momento angular del estado final 
intnhseco, y I, el momento angular rdativo en el canal inicial. Como consecuencia 
la suma de la ec. (77) involucra un conjunto diferente de valores X que 10s que 
corresponden a la ec. (65). 
La secci6n eficaz diferencial para m a  dada transicidn a! + P estarri ahora dada 
por la suma coherente de las amplitudes de transicidn directa y de intercambio 
de acuerdo a: 
La ecuaci6n (78), que tiene en cuenta ahora la amplitud de intercambio, a1 
integrarse angularmente y al sumar sobre todas las transiciones permitidas a una 
energia incidente, conduce a una exprcridn similar a la ec.(67) en la que st310 se 
tomaba en cuenta al mecanismo dirccto. 
111.5 RESULTADOS DE LOS EFECTOS DE INTERCAMBIO EN LA 
DISPERSI~N INELASTICA 
Debido a1 alto nlimero de sumaados que contiene el tirmino de intercambio 
(ver ec. (77)) se estudiarrin sus efectss para el sistema mis pequefio, el Nas, 
empleando en su descripci6n el pdiencial de campo medio LDA y la correcci6n 
de polarizacidn. 
La figura 29 corresponde a la wG(Sn dicae total obtenida en funci6n de la 
energia incidente (linea de rayas). Se bra tenido en cuenta todas !as excitaciones 
particula-agujero permitidas a each dnergia. TambiCn se muestra alli la secci6n 
eficaz total cuando se tienen en cuemtsn 8610 la contribuci6n directa Td (linea 
continua) y la de intercarnbio Ti (Ifnea de punto y rays). Esta figura permite 
observar que la inclusi6n del intercambio reduce la socdn eficaz total en aprox- 
imadamente un 20% y en parte se desdibuja la estructura. 
Esto puede entenderse analisando las contribuciones directa y de intercambio 
Td y Ti en funci6n de O para una dada energia (y para ma y q g  fijos). Ambas con- 
tribuciones tienen la misma fase relativa. En la figura 30 vemos para la transici6n 
lp  + Id (que practicamente agota la secci6n eficaz total) dichas contribuciones 
a una energia cercana a una resonancis. Mh a b ,  no s61o la distribuci6n angu- 
lar sino las secciones eficaces angulannmte integradas directa y de intercambio 
exhiben un patr6n similar en funcicin do la energia incidente (ver figura 29), algo 
esperable debido a que las resonancias inelisticas e s t h  relacionadas con reso- 
nancias elisticas correspondientes a atados cuasi-ligados iniciales y finales del 
sistema proyectil-agregado y las mismas funciones de onda relativas resonantes 
aparecen en ambas amplitudes de transicibn, la directa y la de intercambio. Como 
consecuencia de este hecho las seccionea eficaces totales en funci6n de la energia, 
con y sin intercambio, son de aspect0 semejante. 
Una diferencia remarcable entre la parte directa y la de intercambio es que 
las transiciones bien ajustadas puedea ahora estar vinculadas por una multipo- 
laridad diferente, esto se ve a trav6s de 10s 3-j que aparecen en ambos casos. 
Como ejemplo si se analiza la transicicin dominante a dos energias incidentes de 
resonancia: 1,65 eV y 2.19 eV, se ve que para 1.65 eV ambas contribuciones ( la 
Td y la T i )  tienen momentos angulares relativos de entrada y salida dominantes 
l = 5 y A?' = 4 relacionados a travis de X = 3 per0 a 2.19 eV esto ya no ocurre ya 
que dichos momentos angulares estin dacionados en el caso direct0 a travis de 
la multipolaridad A = 1 y en el intercambio por X = 3. A esas energias existen 
tambi6n contribuciones de otras multipolaridades pero como 10s momentos angu- 
lares vinculados a travds de A no co~d lpndcn  a resonancias bien ajustadas ( a 
energias de entrada y de salida, rargdvamente) su influencia en la amplitud de 
transicibn es menor. 
Si se analiza 1s integral G,d,c~,x (&pa 31) vemos que dichas integrales son 
menores que las correspondientes 4 croo direct0 (figura 25) y que a medida que 
la multipolaridad aumenta su valor .ckluto  dieminuye. Esto se justifica si se 
observan 10s factores de forma C&, ptla ntos disminuyen con X (ver fig.(32)). 
En la figura 32 se grafican 10s misma C?' PM el momento angular dominante 
C = 5 a energia de resonancia ineldstica E=2.2 eV para todos 10s A posibles. Alli 
se observa que la probabilidad de wtcits&n por este mecanismo es mayor cerca 
de la superficie del agregado. 
F ' i i a  29: Secciones efkacea t&aks panr el sistema e--Nw en jbci ih 
de la enq'a del electfin incidente. La &ma continua m d r a  la d 6 n  eficaz directa 
integrada mgdarmente, la l b a  de myas tmmmpnde a la d & n  e f k a  con la incld6n 
de T' en la amPlitudde tmnsici6ny law de purrtoy raya rnwstra la d 6 n e i h u  
obtenida con d o  T' en la amplitud de tadcti6n. 

1 (momento angular) 
Figura 31: Magnitudes relativas de Iss integral- Gas,t,ptx correepondientes a1 
N* para una energfa incidente de 2.2 aV para todos 10s moment- angulares L y 
f y multipolaridades X de la transicik 1p -, Id con detde de las contribuciones 
prindpales. Como puede verse las amtribuciones dominates corresponden s 
l = 5 y f = 4 c o n X = 3 y 5 .  
Figura 32: Factores de forma radieles indirtd;os del N ~ Q  correspondientes a 
la transicih lp + Id para el momsnto angular entrante dominante t = 5. 
CAPITULO IV: CONCLUSIONES 
En este trabajo de tesis se ha srtsdiado tdricamente la dispersidn db t ica  e 
ineldstica de tip0 particula-agujero de electrones de baja energfa por agregados 
metficos neutros e ibnicos. En 41 case de la dispersi6n eldstica de electrones 
por agregados neutros, debido a la p-cia de resonandas, las secciones eficaces 
totales rnuestran una marcada esttolctura cuando se las eatudia en funcibn de 
la energia de 10s electrones incidentee. Estas resonancias estdn asociadas con 
estados cuasi-ligados del sistema que aparecen para ciertos valores del impulso 
angular. La existencia y posicibn cle la8 mismas depende aensiblemente de 10s 
potenciales promedios empleados en lor ctilculos, proveyendo en consecuencia una 
herramiento &ti1 para verificar la estructura de capas de 10s electrones de valencia 
en 10s agregados a travtis de la compamcidn con secciones eficaces experimentales. 
Tambidn se vio que el mismo tip0 de andisis pnede extenderse al caso en que 
10s blancos estiin constituidos por apegados i6nicos. En este caso a causa de 
la presencia en el potencial efectivo de una componente coulombiana de largo 
alcance la seccibn eficaz total diverge. Sin embargo, todavia se puede ganar 
informacicin sobre la estructura de rosonancias a travb de las secciones eficaces 
diferenciales cerca de las energias correepondientes a resonancias. 
Un aniilisis de las secciones eficacw en funcibn del tamaiio de 10s agregados que 
constituyen 10s blancos muestra que, plrra el mismo rango de energias electdnicas 
incidentes, el nlimero de mbcimos rumentil con el increment0 del n6mero de 
Btomos que conforman el agregado, correspondiendo estos nuevos mhimos a 
valores mayores del impulso angular. 
En una segunda etapa se most& que tambih puede extraerse informa&n in- 
teresante sobre la estructura de 10s a p g d o s  a travtis de la dispersibn inelbtica. 
Se analizaron asi, en el mismo rango de energias, las excitaciones de tip0 particula- 
agujero que pueden producirse, veriftdndose que las secciones eficaces tambiin 
tienen m ~ m o s  que pueden asociarse con aquellos que aparecen en 10s canales 
eldsticos de entrada o salida, estoe maximos se reflejan a su vez en las disrtribu- 
ciones angulares. Se h& que pra el N s ,  Nwo y NG' existen transiciones 
dominantes que pueden explicarm t~ t W n o  de transiciones inelbticas 'bien 
ajustadas" en las cuales las resonaa&aa ocurren en ambos canales &sticos de en- 
trada y salida. En general tambfiapsrecen mhimos o rosonwcias menores en 
la secci6n eficas total cuando 8610 k mergia de entrada o sslida se halla pr6xima 
a la perteneciente a un mtiximo d d  tad elbtico. Se obsm6 que para tener una 
correcta descripci6n de 10s pro- melbsticos a las bajas energias entrantes es- 
tudiadas es importante considerar en 1s teoria 10s valores Q de las transiciones, es 
decir la diferencia de energias entre l a  nivela de particula simple involucradas 
en la reacci6n y 10s efectos de inte-bio entre el electhn incidente y 10s de 
valencia en el agregado. El estudio de la inclusi6n de un thrmino de intercambio 
en la amplitud de transici6n inelbtica mostr6 que si bien esta parte exhibe una 
estructura similar a la directa, a1 intervenir involucra en las transiciones multipo- 
laridades iguales o mayores de la inter~ccidn que el t6rmino directo. El tQmino 
de intercambio resulta, como es de aperarse, de magnitud menor que el direct0 
y cuando es tenido en cuenta en el dcu lo  de la secci6n eficaz total provoca una 
disminuci6n en la misma de aproximadarnente un 20% y cierta atenuaci6n de la 
estructura. 
El presente trabajo ha presentado un enfoque tdrico del problema de coli- 
siones entre electrones y agregados mdficos y ha mostrado que puede extraerse 
valiosa informaci6n concerniente a la estructura del agregado metfico a trav6s 
del estudio de la dispersi6n de electroaes de baja energia. En este sentido seria 
de inteds la realizacidn de experim~tos que midieran las secciones eficaces de 
dispersi6n de 10s electrones salient-, que como se ha mostrado en este trabajo 
constituyen un test de validez del campo medio y de la polarizaci6n estiitica 
establecidos a travds de otros experimentos y dculos. 
A. PROGRAMA DE CALCUW~ DE LA DISPERSI~N ELASTICA 
El programa que evalia la &aped& a s t i c a  calcula las secciones eficaces a 
travds de 10s siguientes pasos: 
1)  Lectura de datos de entrada y lpotoncisler de campo medio (estos poten- 
ciales se calculan en programas separados). 
2) Inclusi6n de la polarizacidn y mmponente intaginaria. 
3) Resolucibn, en unidades atcimicoe, de la ecuacidn de Schrijdinger (18) em- 
pleando el mCtodo Cowell[l2] de inlqpcidn. 
4 )  Cdculo de las funciones de B d  paxa el caso de agregados neutros o de 
Coulomb en el caso i6nico. 
5 )  Determinacidn de 10s desfasajcas J5. 
6) Cdculo de 10s desfasajee couhbianos o-j para el caso de 10s agregados 
i6nicos. 
7 )  Chlculo de 10s arm6nicos esf&cos 
8 )  C~ilculo de las secciones eficacts diferenci Jes  (25) y totales (27) para el caso 
neutro o en el caso i6nico evaluadn de la amplitud de dispersi6n coulombiana 
(34)  y la secci6n eficaz diferencid (35). 
A.l  METODO DE COWELL 
Resuelve una ecuacidn de segundo orden del tipo: 
da f 
- = M ( r ) f  ( T I  dr" 
utilizando la siguiente f6rmula de reenmencia: 
( 2  + (5h2/6)Mi) fi - (1  - (h2/12)M-1)  fi-1 f i + ~  = 1 - (h'/12)Mi+1 
donde f ;  = f ( ~ i )  y h es el paso de integra&n. 
B. PROGRAMA DE CALOULO DE LA DISPERSION INELASTICA 
Este programa consta de varu  
1) Lectura de dat-os de entr c i a b  LDA y SIC[24]. 
2) Inclusi6n del t h o  de p 
3) Evaluaci6n empleando un rsalGedio de apraximaciones eucesivaa de 10s au- 
tovalores de las energias corres es a 10s estados ligados, sus n k o s  
cuiinticos y las funciones de on& rc t m 6  de la resoluci6n para cada energia, 
de la ecuaci6n de ScMdinger con al d o d o  de integra&n de RnngtKutta[22]. 
4) CUculo de 10s valores Q de Isl, dlstintas transidones de particula-agujero 
permitidas. 
5) Cdculo de las funcionee de lar hrncione~ de onda relativas de la dispersi6n 
intervinientes en las secciones eficsk#l, resolviendo la ecuaci6n de Schrtidinger 
empleando en el "tejido" de la solucicSn el m6todo de Stormer[23]. 
6) Evaluacidn de 10s factores de fo~xna (62) reabando para cada transicidn 
la integral numdrica, en pasos AT, claf pmducto entre el tCrmino multipolar cor- 
respondiente del potential coulombiano y las funciones de onda de 10s estados 
ligados inicial y final. 
7) Cdculo de las integrales (64) a travis del d t o d o  de Laguene[22]. 
8) Cdculo de 10s 3-j y ann6nicoe adiricos necesarios. 
9) Determinaci6n de las amplituck de transici6n directas (65). 
10) Obtenci6n de las secdoneo &mces diferenciales (66) y por i n t e g r d n  
angular, las secciones eficaces totales Crectas (67). 
11) Determinacihn de 10s factom dd fonna de intercambio (74) empleando el 
mismo mdtodo que en 5). 
12) Cdculo de las integrales (78) empbando el mismo mdtodo que en 6). 
13) Determinacidn de las amplitden de transici6n de intercambio (77). 
14) Suma de las amplitudes de trmrid6n directas (77) y de intercambio (78) 
para cada transici6n. 
15) Integracidn angular de la ~tmplitud de transid6n total y determinacidn de 
la secci6n eficaz total con efectos de intercambio (78). 
B.l METODO DE RUNGE.WmA 
Resuelve una ecuacicin del tipa (74) de acuerdo con la siguiente f6rmula de 
recurrencia: 
Para obtener las funciones de onda de la dispersicin ineldstica se utiliza el 
mitodo de Stormer de dos puntos eerca del origen y luego el de cinco puntos 
cuyas relaciones de recunencia respsctivamemte son: 
donde v ( x )  = ha M ( x )  f ( x ) .  
B.3 METODO DE INTE NENPASOSAr 
Ya que en la prhcita se usa un pequeiio paso de integracidn y habiindose 
comprobado que las oscilaciones de Is, funciones de onda son tales que permiten 
el uso de: 
donde T;+* = 9% + AT 
se adopta ese mhtodo para la parte de la integral quo da 10s factores de forma en 
funci6n de R 
B.4 METODO DE INTEGRACION DE LAGUERRE 
donde 2; es el i4simo cero del pdinomio de Laguerre Ln(x),  y 
En las aplicaciones se ha tornado a = 15. 
AGRADECIMIENTOS 
A la Dra. Olga Draghn, directora de esta tesis, que me ha acompaiiado 
y guiado; por su constante apoyo, calidez y entusiasmo que facilitaron la real- 
izacidn de este trabajo y por 10s invalorables conocimientos cientificos que me ha 
transmitido. 
A1 Dr. M. Bernath por su valiosa mlaboraci6n en las distintas etapas del 
trabajo y las esclarecedoras discusiones sobre 10s distintos aspectos de la fisica de 
10s agregados metficos. 
A1 Dr. H. Massmann por 10s preciados conocimientos transmitidos que con- 
tribuyeron al desarrollo de estos estudios. 
A1 CONICET por su apoyo a travCs de las becas de 1niciacid.n y Perfec- 
cionamiento y la CNEA por facilitarme sus instalaciones para realizar estos es- 
tudios. En particular a 10s miembros del Dto. de Fisica del Laboratorio Tandar 
que me han recibido cordialmente. 
A la Sra. Susana Testoni y al Dr J. Testoni por la calidez y afecto que siempre 
me brindaron. 
A mis padres por su aliento y apoyo constantes. 
A DIOS y a quienes e s t h  con $L, GRACIAS. 
REFERENCIAS 
[I] W.D. Knight et al., Phys. RCP. btt .  52, 2141 (1984). 
[2] W. A. de Heer, Rev. Mod. Phyr. 66, 611 (1993), y referendas citadas alli. 
[3] M. Brack, Rev. Mod. Phys. 81 , $77 (1993), y referenuas citadas alli. 
[4] K. Selby et al., Phys. Rev: B4U)@l7 (1989); 43,4565 (1991). 
[5] W. Ekardt, Phys. Rev. B28, 1558 (1984). 
[6] P. Hohenberg and W. Kohn, Phye. Rev. 136,864 (1964). 
[7] W. Kohn and L.J. Sham, Phya. Rev. 140, A1133 (1965). 
[8] D. Pines, "Elementary Excitatioas in Solidsn, W. A. Benjamin Inc., New 
York (1964). 
[9] 0. Gunnarsson and B. I. Lundqvist, Phys. Rev. B13, 4274 (1976). 
[lo] C. Joachain, "Quantum Collision Theory", North-Holland Physics Publish- 
ing, The Netherlands (1983) 
[ l l ]  M. Mittelman and K.Watson, Phys. Rev. 113, 198 (1959). 
[12] B. Alder, S. Fernbach and M. Rotenberg, "Methods in Computational 
Physics", Academic Press, New York and London, (1966) 
[13] W.D. Knight et al., Phys. Rev. BS1,445 (1985). 
[14] L .D . Landau y E.M. Lifshitz, "Mechica cuintica no-relativista" , Editotial 
Revert6 (1972). 
[15] M. Brack, Phys. Rev. B39 , 3533 (1989). 
[16] C. Mahaux et al., Phys. Rep. 120, 1 (1985) 
[I71 S. Bjornholm, Cont. Phys. 31, W (1990). 
[18] N .K. Glendenning , "Direct Nuclear h t i o n s n  , Academic Pras,(1983). 
[19] N. Austern, " Direct Nuclear k t i o n  Theories*, Willey, NY (1970). 
[20] Th. Reiners et al., Chem. Phyr. Lett. 216, 357 (1993) 
[21] V. Kresin, Phys. Rev. B 39 , 3042 (1989). 
[22] M. Abramowitz and I. A. Stegmn, "Handbook of Mathematical Functions". 
[23] P. Henrici, "Discrete Variable Mdmds in Ordinaq Differential Equations", 
J. Willey and Sons, NY (1962). 
[24] El potencial SIC y 10s primeroe edilculoa del potencial LDA fueron propor- 
cionados por el Dr. J.M. Pachoco dc la Univ. de Coimbra, Portugal. 
